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EЛ』 =T[d tt Eπclρ]十Eeelρ]
=ル→∝→酔す島d4    00
こ こで
FHK[ρ]=T[ρ]十E“[ρl,            (2.4)
である。さらに




















































































































































































































(rs ≦  1)












































































































































































































































































































































































































































































































ここで、あFSは擬部分波 (pSeudO partial wav℃)と呼ばれるものである。式 (3.17)から、lφttE)=










AD=|こPヽ十Σ (lφハ ー |あF )ヽ侮|こ
Pり
,
とな り、ΨAEはこPSを用いて表す ことができる。ここで、ρをは、ΩR内に局在 してお り、lp~づ|″S)=
場を満たすЪまた、式(3.17)と式(3.25)を比較すると、








































































υ″(″) = clυ″(″‐―んD―■C:υ・ (・)―■clυ″(・
―卜ん
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取 り除いた IG′|=0の項は、原子核からのクーロンポテンシャル との和で補正する。例えば、原
子核からのポテンシャルにBHS型擬ポテンシャルを用いるならば、次の式を用いて補正項する。
p(,) : p(,) 
- fro@)drln, ln{{,)d, : o,
















































































































































































ハイブリッド汎関数は、式 (4.7)から考案された。λ=0における被積分関数 コぶcは、ハー ト
リー・フォック方程式のexact―exchangeエネルギーの表式
































































































一般化 Kohn―Sham法において、通常の Kohn―Sham法と異なる点は、式 (4.29)中の exact―








































































































バルク種 遷移位置  PBE   PBE0
VASPα






































4.78 eV  6.64 eV  4.76 eV  6.66 eV
5.56 eV  7.68 eWr  5.59 eW「  7.69 eV
8.47 eV  10.76eV 8.46 eW「  10.77 eV
O.72 eV  l.93 eV  O.71eヽ「  1.93 eV
2.57 eV  3.95 eV  2.57 eV  3.97 eV









0.85 eV  l.66 eWr   __
0.00 eV  l.21 eV   ―
0.21 eV  l.19 eV   ―
1.45 eV  2.62 eV  l.46 eV  2.67 eV
O.72 eV  2.00 eV  O.56eヽ「  2.01 eV
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る結合の数π は、24である。また、膜厚に関しては、Geおよび Siの各々の格子定数 αGeおよ
びα釣を基準とし、比較を行つた。表 5.2からGe/Ge02界面の方が、結合角の分散が大きく、酸
Emission Preferred






























ユニットが単位胞 となっている。また、クオーツ、クリス トバライ ト構造では、Ge(Si)原子はO
原子に対 して四配位であり、ルチル構造では、Ge(Si)原子は○原子に対 して六配位構造 となつ
ている。それぞれの原子構造は図 5.5に示 してある。た点のサンプリングは、クオーツ、クリス








































































次に、クリス トバライ ト構造は、クオーツ構造と同様に、格子定数 αとcおよび内部座標パ
ラメータし,α,ν,zで決定できる。基本格子ベク トルAl,■2,43は、
■1 = αう,                (5.13)
A2=可,             (5.14)
A3 = Cた,                (5.15)
















































■1 = αづ,                (5.29)
A2=可,             (5.30)
A3 = εん,                (5.31)
と表される。 これ らを用いると、クリス トバライ ト構造中の原子の座標 B.,32,33,34,35,
43

















0.3060    -
0.4662  0.4125
0.3056  0.2369






Bl(Ge or Si)= 0,



















をまとめてある。本計算結果は他文献値 と良い一致を示 し、実験値に対 しては 1%～3%程度過
小評価 されていることがわかる。これは、交換・相関項に局所密度近似を用いているため、格
子定数が過小評価されている。また、Ge02に比べてSi02の場合、過小評価が小 さいことがわ















































































































1.763  1.755  114.13
1.741  1.737  113.1
1.760  1.760  120.69
110.69  107.28  105.39  29.66
110.4   107.7   106.3   26.54





針Si02  PreSent work
Ref. 66
ひSi02  PreSent work
Ref.69






































たしていると考えられる [図5.7(c)と図 5.8(c)参照]。 Si02の場合、O一Si一〇結合角は圧力変化























































































































































































クオーツGe02界面構造とした Iモデル (a)と呼ぶ;図5.10(a)参照]。 また、界面にDB欠陥を形
成するために界面に平行な方向に架橋 しているGe―O一Ge結合の○原子を抜いたモデル [以降、
モデル (b)と呼ぶ;図5.10(b)参照]を計算 した。ここで、図 5.10(b)から明らかであるが、界面
のDB欠陥は、構造最適化によって Ge―Ge(Si―Si)ダイマー となることがわかる。 さらに、水素
(H)およびフツ素 (F)をそれぞれ二つ用いて、モデル (b)のGe―Geダイマーを終端化 したモデル































H     O    F
Ge/Ge02界面 -0.002 eV
Si/Si02界面  2.93 eV
0.71eV  6.44eヽ「


























































































































(a) Lateral length [af4'180% 90% t00%
30       35       40
Volume[ルm.u.]
Lateral length[ハЮ2]












































































表 5.Z Ge(001)―(2×2 基板上の8Ge02ユニツトすべてが四配位Ge02であるモデルの全エネル
ギー からの六配位Ge02と四配位Ge02で構成される混晶Ge/Ge02界面の全エネルギー の差。
六配位Ge02の比率 12.5%  62.5%  100%
0.92 eV  -0.49 eV  -7.67 eV
4
Ge02


















される程度の値まで収東するのを確認 した。図 5.16(a)[以降、モデル (a)と呼ぶ]では、Ge02層
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▲ A No sixfold laycrs





























































































表 6.1:C、O Si原子のPAW擬ポテンシャルを作成 した際のカットオフ半径。
c(2s) c(2p) o(2s) o(zp) si(3s) Si(3p) si(3d)
0.58 A 0.5b A 0.b8 A 0.s2 A 0.82 A 1.14 A 0.9b A
表 6.2: α―クオーツSi02(001)面、α―クリストバライトSi02(001)面、β―クリストバライト
'Si02(111)面、ルトリディマイトSi02(001)面の4H_SiC(0001)面に対する格子定数不整合比。
α―クオーツ α―クリストバライト ロLクリストバライト βEトリデ牙マイ



























































































-&sic * P,sio, * ltc - 2l'to,
E?o : 


























































































図 6.7に自棒で示 した。また、図 6.8(a)―(C)には、それぞれ η=1～3の場合の原子モデルを示
す。図 6.7から明らかなように、O原子は Si―C結合中に挿入されることで安定化する。しかし、





















































































きる。以降は、このようにしてモデル化した Si―C結合をモデル (a)と呼ぶ [図6.11(a)を参照]。
モデル (a)からC原子と○原子を取り除くと、Si02ユニツトが一つ少ないSi02結晶をモデル
化できる [以降、モデル (b)と呼ぶ;図6.11(b)を参照]。 さらに、モデル (a)の○空孔部分に○






































































を確認 した。 しかし、本論文で実装 したハイブリッド汎関数は通常の局所密度近似や一般化勾
配近似に比べると10倍から100倍の計算時間がかか り、現状のプログラムでは実際の半導体・
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